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Structure of  
Charged Colloidal Dispersion by Molecular Dynamics 
 
 





The ordered structure of charged colloidal dispersion is studied by molecular dynamics 
simulation. Sogami-Ise potential is assumed as the effective interaction between the colloidal 
particles. The volume fraction is fixed as 0.01. The initial configuration of the basic cell is face 
centered cubic (FCC).  The final configurations are liquid, FCC or void structure according to 
the charge density on the surface of the colloidal particle. 
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温度は T 体積は V である。コロイド粒子の電荷数は
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境界条件 周期境界条件 
粒子数 N = 864 
粒子半径 a = 65 nm 
粒子の分子量 M = 222 g/mol 
積分法 Gear 法 
相互作用のカットオフ距離 セル長の半分 
運動を解く刻み幅 dt = 25 fs 
総ステップ数 2 ×106 
アンサンブル NVT 
温度制御 速度スケーリング法 
プログラム SCIGRESS ME[5] 
溶媒の誘電率 水の誘電率 
初期分子配置 面心立方格子(FCC) 













図.1 液体構造の例、σn = 0.06 μCcm-2 
Fig.1 Example of liquid structure, σn = 0.06 μCcm-2 
 
 
図.2 FCC における運動の軌跡、σn = 0.4 μCcm-2 
Fig.2 Trajectory in FCC, σn = 0.4 μCcm-2 
 
 
図.3 Void 構造の例、σn = 0.5 μCcm-2 
Fig.3 Void structure, σn = 0.5 μCcm-2 
 
これらの３つの状態での系の圧力 p のモニター図
を Fig.4 で比較した。 
Fig.4 から液体と FCC 構造では緩和時間は極めて







































Fig.5 Relaxation of potential energy PE of the 
864-molecule system 


























図.6 2 体相関関数 g(R) 






Fig.6 の電荷密度がσn = 0.06 μCcm-2の曲線は典型
的な液体構造と対応しており、σn = 0.4 μCcm-2の曲




































Fig.8 Pressure vs. charge density 
 
Fig.8 から、液相から FCC へ構造が変化した個所
では圧力の大きな変化は無いが、FCC から void 構造
へ変化した個所では圧力の値がジャンプしているこ


























値< UG > 
Fig.9 Normalized potential energy vs charge density 
 
 ポテンシャルエネルギーの平均値については液体

























 仮定した Sogami-Ise ポテンシャル関数 UG(R)を粒
子間距離 R に対して描いたのが Fig.10 である。 
 
 
図.10 ポテンシャル関数 UG(R) 






























図 11 ポテンシャル最小となる距離 Rm 
Fig.11 Distance of potential minimum Rm 
 
Fig.11 で曲線が交差するときの電荷分布の大きさが




結果として void 構造となる。 
 ポテンシャル関数の最小値 Um は電荷密度の単調
な関数であるがその絶対値は激しく変化する。負の
値をとるため、マイナス符号をつけて正の数とし、


















Fig.12 Normalized minimum value of the potential 
energy -Um/kBT 
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